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vABSTRACT
Biological functions of compounds can be predicted from similarity of their
chemical structures to discover new compounds for drug development. Molecular
similarity can also be used to infer unknown functions and side effects of existing
drugs. A multitude of molecular similarity methods based on different molecular
representations have been used to perform virtual screenings. The molecules are
transformed into descriptors to create a chemical database which allows mathematical
manipulation and searching of the chemical information contained in the molecules.
In this research, a new Shape based Descriptor of Molecule (SBDM) was developed
based on the 2-dimensional shape of a chemical compound. The outline shape of
a molecule is split into parts that are related in graph connectivity. The first atom
in the molecule is determined using the Morgan algorithm. The molecular features,
such as atom name, bond type, angle and rings are represented using specific symbols
based on some specification rules. Subsequent atoms are scanned in a clockwise
direction with respect to the first atom. The scan is repeated until the first atom is
reached again. Two similarity measures were used to evaluate the performance of the
molecular descriptors, which are the Basic Local Alignment Search Tool (BLAST)
and the Tanimoto coefficient. The performance of the SBDM is compared with six
standard molecular descriptors. Simulation of virtual screening experiments with the
MDL Drug Data Report database show the superiority of the shape-based descriptor,
with 19.32 % and 34.13 % in terms of average recall rates for the top of 1 % and 5 %
retrieved molecules, respectively, compared to the six standard descriptors mentioned
earlier.
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ABSTRAK
Fungsi biologi sebatian boleh diramal dari persamaan struktur kimia mereka
untuk meneroka sebatian baru untuk pembangunan ubat-ubatan. Persamaan molekul
juga boleh digunakan untuk menilai fungsi yang tidak diketahui serta kesan sampingan
ubat-ubatan sedia ada. Satu kaedah persamaan molekul berdasarkan perwakilan
molekul yang berbeza telah digunakan untuk melaksanakan pemeriksaan maya.
Molekul-molekul tersebut diubah menjadi penghurai untuk mewujudkan pangkalan
data kimia yang membenarkan manipulasi matematik dan pencarian maklumat kimia
yang terkandung di dalam molekul-molekul tersebut. Dalam kajian ini, satu Penghurai
Molekul baru berasaskan Bentuk (SBDM) dibangunkan berdasarkan bentuk 2-dimensi
sebatian kimia. Bentuk rangka molekul dipisahkan kepada bahagian-bahagian yang
berkaitan dalam satu hubungan graf. Atom pertama dalam molekul ditentukan dengan
menggunakan algoritma Morgan. Ciri-ciri molekul, seperti nama atom, jenis ikatan,
sudut dan pergelangan diwakili menggunakan simbol-simbol tertentu berdasarkan
beberapa peraturan spesifikasi. Atom-atom yang seterusnya diimbas mengikut arah
jam bersandarkan atom pertama. Imbasan ini diulang sehingga atom pertama dicapai
semula. Dua ukuran persamaan digunakan untuk menilai prestasi penghurai molekul,
iaitu Alat Pencarian Penjajaran Tempatan Asas (BLAST) dan pekali Tanimoto.
Prestasi SBDM dibandingkan dengan enam penghurai molekul piawai. Simulasi
eksperimen pemeriksaan maya menggunakan pangkalan data Laporan Data Ubatan
MDL menunjukkan keunggulan penghurai berdasarkan bentuk, di mana pencapaian
19.32% dan 34.13% dari segi purata kadar ingatan, masing-masing untuk 1% dan 5%
molekul tertinggi yang dicapai semula, berbanding dengan enam penghurai piawai
yang dinyatakan sebelum ini.
